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＋CUFFT（SP）　　＋FFTW（SP）　　一◎－FFTW（DP）
図2．3D－CUFFTと3D－FFTWの計算時間
比較。横軸はFFTの全メッシュ数N
の底を2として対数をとった値を示し、
縦軸はFFTの計算時間を示す。　SPは単
精度計算、DPは倍精度計算を表す。
Zunger交換相関エネルギー汎関数を用い、
エネルギーカットオフE、utは11（Ry）とす
る。FFTのメッシュ数Nは、表1に示す
ように、システムサイズが大きくなるに伴い基底
関数の数が増加する為、増加する。
最適化は、最急降下法で500ステップおこな
う。1ステップ当たりのFFT呼び出し回数は10
回であり、500ステップで合計5000回である。
また、今回用いる計算機のスペックは、
Mother　Board：Intel　X58　chipset、CPU：
Core　i7　Quad　920　（2．66　GHz）Main
Memory：　DDR3－　1066　3GB、GPU：
GeForce　GTX2851GBである。
　CUFFTは単精度であるため、それを用
いて求められる結果の精度を評価する必
要がある。そこでOF－AIMD（DP）＋CUF町（SP）、
OF－AIMI）（DP）＋FFIW（SP）、　OF－AコMD（DP）＋FFIW（DP）
の3種類のコードで系の全エネルギーと原子
間力の精度を求め、評価を行なった。
　表2に示すように、全エネルギーは、
ス・一一・パーセル内の原子数が2，16，128，
1024，6750個の5つの系について求めた。
その結果全エネルギーは全ての系に対し
7桁一致した。OF－AIMD（1）P）＋CUF町（SP）計算に
おけるOF－AIMD（DP）＋FFI’W（DP）計算に対する最大
相対誤差は6750個の場合で3．9×IO’6％、
OF－AIMD（DP）＋FFTW（SP）計算に於ける最大相対
誤差は、同様に6750個の場合で4．5×10め％
であった。
　原子間力は、図3に示すように原点に
ある原子1個を体心方向（白矢印の方向）
表1．スーパーセル内の原子数、基底関
数g）数※1、FFTの全メッシュ数の関係
原子数　基底関数の数　FETの全メッシュ数
　2
　16
128
i，024
6，750
　　305
　2，517
　20，005
160，467
1，283，951
　4，096（＝212）
　32，768←215）
　262，144（＝218）
2，097，152（＝221）
16，777216←224）
※1　Ecut＝11（Ry）での基底関数の数
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に0．005A（最近近接原子間距離の
0．136650951287485％）だけ変位させた時
に、その原子にはたらく力（ハッチング
した矢印）の大きさを求めた（表3）。そ
の結果、原子問力は全ての系に対して少
なくとも4桁一致した。OF－AIMD（DP）＋（兀肝T
（SP）計算に於ける最大相対誤差は、6750個の
場合で1．4×lo6％、　oF－AIMD（DP）＋FFrw（sP）計
算に於ける最大相対誤差は、1024個の場合
で6．1×10－4％であった。
　以上の結果から、OF－AIMD（pP）＋CU匪T（SP）
計算とOF－AIMD（DP＞←FFI’W（SP）計算は、　F　F　Tが
単精度であるにも拘わらず、十分な精度
を保っていることがわかる。
　図4にOF－AIMD（DP）＋CUI　I　T（SP）とOF－AIMD（DP）
＋FI　TW（SP）に於ける計算時間のシステムサイ
ズ依存性を示す。FFTの全メッシュ数が増加
するに伴い（システムサイズが大きくなるに伴
い）、OF－AIMD（PP）＋C㎜（SP）の計算時間は
OF－AIMD（DP）＋FFTW（SP）と比較して短縮されてい
る：Log2N・24の場合、OF－AIMD①PnCrm（SP）
は、OF－AIMD（DP）＋FFI’W（SP）の約2．2倍の計算
速度まで高速化している。
！旧
図3．原子間力の精度の評価方法。原点
にある原子1個を体心方向（白矢印の方
向）にO．oo5A（最近近接原子間距離の
0．136650951287485％）だけ変位させた時
に、その原子にはたらくカ（ハッチング
した矢印）の大きさを求め、評価する。
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表2．全エネルギー（Ry）の精度比較
Num．　of
　　　　Lo92／VAtoms
OF－A工MD（DP）
＋CUFFr（SP）
OF－AMD（DP）
＋FFrw（SP）
OF－AIMD（DP）
＋FFrw（DP）
2
16
128
1024
6750
???????????一9．0148000E－01
－7．2118400E＋00
－5．7694744E＋Ol
－4．6155866E＋02
－－R．0371337E＋03
一9．Ol48001E－Ol
－7．2118401E＋00
－5．7694745E＋Ol
－4．6155865E＋02
－ ρ371336E＋03
一9．0147998E－Ol
－7．2118399E＋00
－5．7694744E＋Ol
耐4．6155865E＋02
－3．0371338E＋03
表3．原子間力（Ry／a．u．）の精度比較
Num　of　　　　　LO距1＞Ak）ms
OF－AM）（DP）
＋CUFFr（SP）
OF－AIMD（DP）
＋FFrw（SP）
OF－AIMD（DP）
＋FFrw（DP）
2
16
128
1024
6750
（??）??? ? 1．2095098E－04
1．3369771E－04
1．3375509E－04
1．3484978EK｝4
1．1066171E－04
1．2095129Eイ04
1．3369803E－・（〕4
1．3375539E－04
13485014E－04
1．1066068E－｛｝4
L2095137E－（凶
1．3369797E－（ン等
1．3375532E4）4
1．3485097E－04
1．1066021E－G」4
　図5は、OF－AIMD（DP）＋FFIW（SP）の全計算時
間に於けるFFT計算時間の占める割合を示
す。FFTW（SP）の計算時間の占める割合は、シ
ステムサイズが大きくなるにしたがって、Log2N
＝21までは増加しているが、それ以上のサイズ
では約58％に留まっている。つまり、FFT計算
時間の割合が、最大で6割近くを占めてい
る。
　図6は、OF－AIMD（DP＞＋CUFFr（SP）の全計算時
間におけるFFT計算時間、およびCPU－
GPUデータ転送時間の占める割合を示す。
CPU－GPUデータ転送時間は、GPU計算を
行なう際に必ず付加される時間である。そこで、
このデータ転送時間とCUFrr（SP）の計算時間の合
計をC㎜（SP）に要する時間と定義する。図6に於い
て、システムサイズが大きくなるにしたがって、
C㎜（SP）に要する時間の割合は減少しており、
Log2N　＝24ではわずか7．8％である。ちなみに、
FFT計算時間の占める割合は1．2％、CPU－
GPUデータ転送時間の占める割合は6．6％で
ある。このことから、CUFFT（SP）は大規模系に
対して有効であることがわかる。
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18000
16000
14000
12000
10000
8000
6000
4000
2000
［≡蚕≡CUFFT
　18
Lo92〃
図4．OF－AIMD（DP）＋CUFFT（SP）（黒丸）と
OF－AMD（DP＞＋FFIW（SP）（黒四角）に於ける
計算時間のシステムサイズ依存性。Nは、
FFTの全メッシュ数である。
V．結論
　本研究では、GPU上でFFT計算を行なう
CUFFTを用いて、　OF－AIMD計算がどの程度
まで高速化されるか、またその計算精度にっ
いて、評価を行なった。
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図5．OF－AMD（DP）＋FFTW（SP）の全計算時間に
於けるFFT計算時間の占める割合。
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図6．OF－・AIMD（DP）＋CUFFr（SP）の全計算時間
に於けるFFT計算時間、及びCPU－　GPU
データ転送時間の占める割合。
　計算精度に関しては、現在利用できる
CUFFTは単精度計算であるが、それでも総合
的に検定した結果、CUFFTを用いたOF－AIMD
計算は、物性を研究する上で十分な計算精度
を保っていることが分かった。
　計算速度の高速化に関しては、CUFFTを用
いたOF－AIMD計算は、FFTWを用いた場合に
比べて、最大で約2．2倍の速度まで高速化さ
れることが分かった。また、FFTWはシステ
ムサイズが大きくなるにしたがってその効力を落と
すが、CUFFTは逆にその効力を発揮する。ゆえ
に、GPUは十分な計算の精度を保ったままで、
OF－AIMD計算を高速化可能である。
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